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摘要 利用分 子动力学计算机模拟方法研究了惆密流体中双原 子分子的振动弛豫司题
证实了双原 户分 广的振动弛豫速率随着其非谐性的增大而加快 , 同时 , 其速率也随其质
里因 户的变大而加速
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几年来 , 我们利用分子动力学方法进行了一系列关于晶体及稠密流体振动弛豫
过程和机理的研究 , 一 本文将在文 【 所给出模型的基础上研究稠密状态下双原
子分子振动弛豫过程的非谐性及双原子分子 与基底单原子的质觉效应 在模块中 ,
我们考虑了双原子分子的每个原子质量与基底单原子分子质量的不同 , 使原子的运
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其中质量因子 二 。 是双原子分子的原子质量与基底单原子质量的 比 , 因此 。己
表示双原子分子的原子质量与基底原子质量相等的特殊情况 , 当 。己 并 时 , 将会
出现一次碰撞过程 , 每个原子受到相同的力 , 得到不同加速度的结果
如果把双原子分子内原子间相互作用的莫尔斯势写成
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我们看到 , 双原 子分 子的非谐性部分是 与指数 有关的量 , 事实上 , 振子的弛豫过
程在很大程度上决定于非谐性部分 图 中 , 我们给出密度 二 , , 势阱深度
, 温度 时 , 不同 值时的双莫尔斯势 , 随着 。 值的变小 , 非谐性变得
越来越大 从理论上来说 , 它们的振动弛豫速率也会越来越快 , 我们的结果恰好证
明了这一点 图 给出 值分别为 , 和 时振动能量变化的曲线 从图中可以看
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第 丁家强等 稠密流体中双原 广分 广振动弛豫的非 羚比及质量效应
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图 典型的双莫尔斯势 图 振动弛豫速率与双原子分子非谐性的关系
忍
出 , 二 比 时 二 随时间 的变化缓慢得多 在 所给出的实验
结果可以证明我们的结果是正确的
表 是从文 【 收集的数据 , 我们看出 , 由于双原子分子中两个原子质量 比的不
同 可以预测它们在相同的电子态 , 基底及能级跃迁中其非谐性不同 , 其振动频率
也有所不同
·
如我们在文 中所述 , 振动频率的加快将加速其跃迁速率 , 因而 , 其
振动弛豫速率也必然加快 , 这也是非谐性影响振动弛豫速率的本质 这一结果对于
解释不同分子键的断裂速率 , 从而估计反应速度是很有参考价值的
表
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关于质量效应 , 图 给出了我们的讨
一
算结果 质量因子 爪过 是一个敏感的因
素 , 在相同的参数 , , , , 二 的条件下 , 的加大 , 使
弛豫速率大大地加快 也就是说 , 相对于基底原子较重的分子 参与碰撞 , 使得能量
之间的交换速率加速了 这一点与高温气体状态下 , 电子与原子 、 分子等重粒子碰
撞时难以进行能量交换恰恰相反
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图 振动弛豫速率与质量因子的关系
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